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STELLINGEN
behorend bij het proefschrift
Time-dependent density functional theory for periodic systems
Freddie Kootstra
1. Voor de complete beschrijving van zowel de grondtoestand als de responseigen-
schappen van periodieke systemen moet niet slechts de periodieke dichtheid als
onafhankelijk vrijheidsgraad worden beschouwd, maar tevens de macroscopische
polarisatie.
X. Gonze, Ph. Ghosez, and R. W. Godby, Phys. Rev. Lett. 74, 4035 (1995).
2. De formulering van dichtheidsfunctionaaltheorie voor periodieke systemen die
op natuurlijke wijze macroscopische polarisatie bevat, heeft niet de deeltjes-
dichtheid maar de stroomdichtheid als kerngrootheid.
3. Voor niet-metallische kristallen in de zinkblende structuur is er geen directe
relatie tussen de onderschatting van de bandgap door DFT-LDA en de uni-
forme verschuiving naar lagere energiee¨n van de met TDDFT-ALDA berekende
die¨lektrische functies.
4a. De bewering van Rohlﬁng and Louie dat exciton eﬀecten alleen kunnen wor-
den beschreven binnen een twee-deeltjes model is uitsluitend het gevolg van hun
deﬁnitie van excitonen.
M. Rohlﬁng and S. G. Louie, Phys. Rev. B 62, 4927 (2000).
4b. Bovenstaande exciton eﬀecten kunnen niet alleen in theorie maar ook in prak-
tijk worden beschreven met behulp van het e´e´n-deeltjes formalisme van TDDFT.
5. De conclusie van Kirtman dat ”berekeningen aan eindige oligomeren het eﬀec-
tiefst zijn voor de beschrijving van lokale eigenschappen, terwijl de berekeningen
aan oneindige polymeren het beste zijn voor de gedelokaliseerde eigenschappen”
en dat ”deze twee berekeningswijzen in nauwkeurigheid competitief en derhalve
als complementair kunnen worden beschouwd” is onjuist.
B. Kirtman, Int. J. Quant. Chem. 43, 147 (1992).
6. De discussie over de aard van het materiaal HgSe in de zinkblende struc-
tuur, of het een halfgeleider met een kleine gap of een halfmetaal is, kan worden
bee¨indigd. HgSe is een halfmetaal.
K. U. Gawlik, L. Kipp, M. Skibowski, N. Orlowski, and R. Manzke, Phys. Rev. Lett. 78, 3165 (1997).
K. U. Gawlik et al., Phys. Rev. Lett. 81, 1536 (1998).
M. von Truchseß, A. Pfeuﬀer-Jeschke, C. R. Becker, G. Landwehr, and E. Barke, Phys. Rev. B 61, 1666 (2000).
S. Einfeldt, F. Goschenhofer, C. R. Becker, and G. Landwehr, Phys. Rev. B 51, 4915 (1995).
M. Rohlﬁng and S. G. Louie, Phys. Rev. B 57, R9392 (1998).
7. Zij die een belangrijke bijdrage leveren aan de begeleiding van promotieon-
derzoek zouden daarvoor meer krediet moeten krijgen, ook in materie¨le vorm,
zodat het niet blijft bij de vermelding als referent of co-promotor in een proef-
schrift.
D. F. J. Bosscher, Rector Magnificus Rijksuniversiteit Groningen, De Groninger Gezinsbode, 06-09-2000.
8. Een uitdaging ter uitdaging is een uitdaging om te weerstaan.
9. Theoretici hebben het grote voordeel dat iedere vorm van normaal gedrag
als bonus wordt beschouwd.
